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Bij de bestudering van transportverschijnselen is de diffusie 
in een aantal gevallen belangrijk9 Het is daarom wenselijk dat 
het transport door diffusie kwantitatief kan worden beschreven. 
Met behulp van de Eerste Wet van Fick en de Conserveringsverge-
lijking kan men een diffusievergelijking afleiden (Crank, Hoofd-
stuk 1). Het is mogelijk om voor een aantal systemen met bij-
behorende grensvoorwaarden oplossingen van deze diffusieverge-
lijking af te leiden. Zie hiervoor o.a. Carslaw en Jaeger (1959) 
en Crank (1956). 
Voor het berekenen van concentraties en fluxen uit deze oplos-
singen zijn vaak aanvullende numerieke berekeningen nodig. In 
een aantal gevallen zijn deze zo gecompliceerd dat behandeling 
door een wis~undige nodig is. (Zie b.v. het behandelde cylin-
drische geval). Bovendien zijn er voor de wat inge\vikkelder 
situaties nog geen analytische oplossingen beschikbaara 
Voor een aantal diffusieproblemen kari het daarom nuttig 'zijn 
om de differentiaalvergelijkingen voor de diffusie met een nume-
rieke methode op te lassen. 
Een belangrijk hulpmiddel hierbij is een computertaal die op dit 
soort berekeningen is afgestemd. Zo'n geschikte taal is het 
C.S.M.P. (Continuous System Modeling Program). Dit is een "two-pass 
language". Eerst wordt door de machine bet CSMP-programma omgezet 
in een FORTRAN-IV progrannna. Daarna wordt FORTRAN IV vertaald in 
machinetaal. 
De Herkgroep heeft een a.anta l moge van deze taal voor 
diffusieberekeningen bestudeerd. Voor enkele gevallen zijn be-
rekeningen opgezet~ nl~ voor: 
a,. diffusie in een lineair systeem. Gedacht wordt aan de diffusie 
van zouten uit een zoute bodem naar zoet water dat over het 
bodemoppervlak stroomt. 
b. diffusie in een cylindrisch sy~teem. Hierbij wordt gedacht a.an 
de diffusie van voedingstoffen door de bodem naar een planten-
wortel, die de concentratie aan de wortelw~nd steeds laag houdt$ 
c~ diffusie 1n een sferisch systeemq Hiervoor wordt genomen de 
diffusie van kunstmeststoffen in de grond vanuit een bolvor-
mige korrel .. 
Aan het einde van dit verslag wordt aandacht besteed aan de elektro-
motorische krachten bij diffusie van ionen. Voor dit geval is een 
speciaal programma geschrevenG 
De resultaten van de berekeningen zijn, voor zover dit mogelijk was, 
vergeleken met de uitkomster1 van berekeningen met analytische op-
lossingen van de diffusievergelijking& 
Verder zijn een aantal aspecten van deze simulatietaal meer in 
detail bestudeerd~ zoals de !c.~euze van de grootte van de here.ke-
ningsstappen in de ruimte en in de tijd., 
We beschouwen een bodemprofiel dat verzadigd is met watere De 
zoutconcentratie hierin is ongeveer gelijk aan die in zeewa.tert 
Ret zout diffundeert naar het bodemoppervlak waar het wordt afgew-
voerd door stromend zoet water~ De situatie is weergegeven in figuur 1. 
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8 Voor D geldt~ D= I . Do met 8= volumedelen water 1n de bodem A~ labyrintfactor 
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De continuiteitsvergelijking voor dit geval is: water 
'JC 3F 8~=--· ~at ax 
t :::: de tijd 
Combinatie van deze twee vergelijkingen geeft de hier geldende 
diffusie-vergelijking: 
~=D' a2c 
at ~ met D' 
Do 
= ~ = cons tan.t 
De bij deze differentiaalvergelijking behorende grensvoorwaarden 
zijn: 
Initiele voorwaarde: t=O~ x>O, C;Co 
Randvoorwaarde t>O~ x=O, C=O 
De oplossing voor dit geval wordt o~a. gegeven door Crank (pag. 30) 
C X 
Co = erf 2/f5T't 
Hieruit volgt voor de flux van het zout aan het bodemoppervlak: 
F =-~ (x=O) 
D .. Co 
hoDt ~t~ 
De totale hoeveelheid Mt die op tijdstip t uit het profiel is ge-
diffundeer~ wordt verkregen door integratie van de flux op x=O over 
de tijd., 
De resultaten van de berekeningen met deze vergelijkingen zullen 
worden vergeleken met de uitkomsten van het CSMP-programma~ 
g~!_Q§~_E!2gE~~-~££!_h~!_!!~~~!!~-~~~!~~~~ 
Het bodemprofiel wordt ingedeeld in lagen evemv-ijdig aan het 
bodemoppervlak .. De situat.-ie wordt ~;..reergegeven in figuu.r 2. 
x=O----------·--~---------~~---~-~~·"----~·~~~ 
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2 voor de simulatieberekeningen van 
Dichtbij het oppervla.k worden dunne la.gen genomen omdat daar de 
groots te cone en tr atiegr adien.ten zullen optreden. De vermenigvul-
digingsfactor. is RID:K" De van het iel moet begrensd 
worden., Op DIST wordt daarom een constante concentratie 
(de 
lijk.en met de oploss 
dan moet voor de bet:.rokken. ds 
DIST 
Wil men de resultaten verge-
voo:r half·-oneindige. systemen 11 
de concentratieverlaging op 
Het CSHP progra:mm.a dat voor de is gegeven 
als J nog enkele toelic.htingen~ Verdere 
bijzonderheden s:taan ve1:·meld in de. tem/360 CSf·iP User~ s Hanual 
van I.B~IYI~ 
Waarden tijdens een uitvoering van een programma door de com-
verar:tderen:> kunnen \.Jorden ingevoerd met behulp van 
PARAMETER kaarten~ Door deze te vervangen door kaarten met andere 
waarden kan men de berekeningen. gemakkelijk opnieuw laten uitvoeren 
voor de nieuw ingevoerde grootheden~ 
Voor de beginconcentratie in het profiel is Co=O.~ ingevoerd. Bij 
een concentratie bet bodewwater van 30 g NaCl/lit (= ongeveer 
de concentratie in zeewater) krijgt men C !_ 0,5 Hol NaCl/liter., 
tvt:et DlST~lOO. l:·ifordt de op 100 em diepte constant 
gehouden,, 
De vermenigingsvuldigingsfactor voor de laagdikte \vordt gegev·en door 
RIDX:-;;:1. 2 .Hen krij gt zo de du.nste Ligen dicht bij het oppervlak~ 
~aar de grootste voorkomen. Dit vergroot de 
11 .. 2 .. 1 
.... 5 ~ 
nauwkeurigheid van de berekenLngen. bij een beperkt aantal lagen~ 
De keuze van de waarde 1,2 voor RIDX willekeurig (zie ook 
Franks, 1966}. Een FIXED ka.art.is ·nodig om aan een variabele de 
waarde van een geheel getal toe te kennene Deze variabele kan dan 
gebruikt worden als index. 
Ret aantal lagen NL heeft een grote invloed op de benodigde reken-
tijd. Hoeveel lagen men. nodig heeft om redelijk nauwkeurige uit-
komsten te krijgen bij bepaalde berekeningen is nog niet goed te 
voorspellen. Men kan het proberenderwijs vaststellen. Enigzins ge-
compliceerde berekeningen met N>25 vergen veel rekentijd@ De max.i-
maal toelaatbare tijdstap wordt door de computer berekendG Met 
FRDELT=0 .. 25 wordt t deel hiervan als tijdstap voor de berekeuingen 
gebruikt. 
In dit gedeelte wordt de situatie aan het begin van de berekeningen 
gedefinieerd .. De geometrie van het systeem wordt hierin nader vast-
gelegd. 
Voert men m.b.v. P~METER kaarten waarden in voor de diepte DIST, 
het aantal lagen NL en de vermenigvuldigingsfactor RIDX, dan kan 
men de dikte van de eerste laag DXI laten berekenen., Gebruikt wordt 
de fornrttle voor de som van de termen van een mee.tkundige reeks. 
Het oppervlak AREA(I) waardoor de diffusie tussen de lagen plaatsvindt 
is in het lineaire model overal gelijk~ Voor iedere laag k~a 1 cm2 
genomen worden. 
De concentraties \-Jorden berekend voor de middens van de lagen. 
Voor de cliffusie vanuit de eerste laag geldt: diffusieafstand 
DIFD(l )=0. S•DXl, Voor de diffusie vanuit de andere lagen moet men 
de afstand tusf.:en de middens van de betreffende lagen nemen. Dit 
is equivalent met de helft van de som van de diktes van twee opeen-· 
volgende lagen~ 
De volumina van de lagen VODL(I) worden berekend om hieruit weer 
het volume water VOLW(I) te kunnen berekenen. 
Het verloop van het watergehalte in het profiel kan ingevoerd worden 
met behulp van een tabel.. Deze kan weergegeven ·worden op een kaart 
met FUNCTION~ Ret eerste getal tussen de haakjes geeft hier de diepte, 
het tweede getal het watergehalte op die diepte aan. Men kan zo 
ieder willekeurig stel getallen invoeren. 
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He.t watergehalte w-rcNT(I) wordt uit: deze tabel afgelezen met be-
hulp van NLFGEN. Hiermee 'v;ordt de linear function generator" 
aangeroepenc Dit is een functie-blok dat in de taal is ingebouwd 
en dat functiewaarden be.rekend voor punte.n die tussen de gegeven 
punten liggen door interpola.tie met een Lagrange-veelterm. 
Het watergeha.lte dat ~o voor iedere diepte wordt berek.end~ wordt 
door de computer opgeborgen als een rij getallen~ De STORAGE kaart 
reserveert de nodige ruimte voor deze rij in het geheu.geno 
Het watervolume van de lagen VOLW(I) wordt berekend om van de ver-
andering in de hoeveelheid van de stof in de laag over te kunnen 
gaan n.aar de concentratieverandering .. 
De tortuosity-factor TORT(I) voor iedere diepte wordt weer afgelezen 
uit een tabel .. 
De diffusie.coefficient voor de verschillende dieptes DTW(I) wordt 
berekend. .. De tijdstap die genomen moet \tlorden voor de numerieke 
integra tie DELT v1ordt door de machine be:rekend & Zie voor de 
afleiding van de gebruikte formules het hoofdstuk over de tijd.-
constante en de tijdstap~ 
In dit gedeelte zijn de berekeningen ondergebracht die herhaalde-
lijk moeten worden uitgevoerd zoals de integraties over de tijdstape 
Kaarten met een /-teken in het e.erste hokje worden onvertaald over-
genom.en in het FORTRP.N-programma~ HEAL is een FORTRAN IV u.i tdrukking 
die plaatsen reserveert in het geheugen voor reele getalleno 
Met de uitdrukking EQUIVALENCE wordt bereikt dat waarden voor 
CONC(l) en Cl op dezelfde plaats in het geheugen worden opgesla.gene 
Noemt men in de loop van het ·programma de concentraties Cl, C2, C3, 
enz in deze volgorde, dan bereikt men dat deze overeenkomen met 
resp~ CONC(1) 31 CONC(2), CONC(3), •.. ~ en.z. Zo is het mogelijk. een 
\vaarde die opgeslagen is in het geheugen met verschillende name.n 
aan te roepen. Dit is nodig omdat de uitkomsten van berekeningen 
met integraal-routines in CSHP niet geindiceerd k.unnen worden .. Bij 
het berekenen van de fluxen met een DO-loop heeft men een geindiceerde 
variabele voor de concentraties nodig~ 
!viet CONC (NL)=CO -v1ordt de concentratie in het midden van de laatste 
laag constant gehouden 
Nu worden de fluxen tussen de lagen berekend. RFLOUT is de snelheid 
waa:rm.ee de stof het grensvlak tussen twe.e la.gen passeert., 
Voor deze flux geldt de vergelijking: 
ac 
F :::: -D.;jx (Zie hoofdstuk Vt~rgelijkingen) 
Men gaat nu over op eindige verschillen, dus: 
f:.C F = -D .. -11x 
waarbij t1C het verschil is tussen de concentraties in de middens 
van twee opeenvolgende lagen en /1x de afstand tussen d.ie middens .. 
Voor de flux vanuit de eerste laag wordt een afzonderlijke verge-
lijking gegeven i.v$m. de indicering. 
De machine berekent zo alle fluxen op het tijdstip t. Hieruit kan 
men de concentratieveranderingen in de lagen berekenen met behulp 
van de conserveringsvergelijking (zie hoofdstuk Vergelijkingen)~ 
ac aF 
e .. at= ()x 
Men gaat weer over op eindige differenties en berekent de fluxen 
en concentratieveranderingen per laag 
WTCNT • !JC = - ~F 
6t 6x 
Hierin is WTCNT het watergehalte in de laag. 
De term -6F voor laag N luidt: 
- ~F = RFLOUT(N+l) - RFLOUT(N) 
Verder geldt: WTCNT * 6x = VOLW 
waarbij VOLW = het volume water in de laag. 
Men krijgt dus voor laag no N: 
~C RFLOUT(N+l) - RFLOUT(N) 
-= ~t VOLW(N) 
Het rechterdeel van deze verge+ijking wordt uitgerekend met behulp 
van een DO-loop en CC(N) genoemd9 In de integraalvergelijkingen 
worden deze concentratieveranderingen over de tijdstap /JT gereali-
seerd. Als men de integratiemethode RECT gebruikt, dan gaat dit 
voor laag N als volgt: 
C(t+!Jt) ~ C(t) + CC(N) * 6t 
Daartoe zijn er 25 integraalvergelijkingen van het onderstaande 
type uitgeschreven: 
Cl ~ INTGRL (CI, CC(l)) 
De laatste concentratie wordt constant gehouden met: 
C25 = INTGRL (CI, 0.0) 
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De totale ontzouting van het profiel TOTDSL wordt berekend door 
de fluxen vanuit de eerste laag naar het bodem-oppervlak over de 
tijdstappen ~t te integreren. 
Met de variabele TELLER \vordt bijgehouden hoe vaak de machine dit 
gedeelte van het programma doorloopt tijdens het rekenen~ 
l1et behulp van een DEBUG vergelijking kan men de waarden die alle 
variabelen op een zeker tijdstip hebben~ laten afdrukken. 
Hierin moeten een aantal bijzonderheden over de uitvoering van de 
berekeningen worden gegeven~ Ook kan men hier aangeven hoe de re-
sultaten afgedrukt moeten worden~ 
l\1et de PRTPLT kaart ui t het programma krij gt men vier rij en concen-
tratie.s nl. die. voor vier lagen en voor verschillende tijdstippen. 
De eerst.vermelde concentratie wordt ook. grafisch tegen de tijd weer-
gegeven .. De eerste twee getallen tussen de ha.akjes geven het minimum 
en het maximum van de waarden voor de concentrat.ie ·~aan. De uitdrukking 
op de LABEL-kaart. -v1ordt met de resultaten a.fgedrukt~ 
Speciiiicaties betreffende de tijden worden gegeven met de TIM.ER kaart. 
Het getal achter FINTIM .geeft het tijdstip aan wa.arop men de bereke·--
ningen ltiil heeindigen:;; het getal achter PRDEL geeft de tijdsinter-
vallen tussen het afdrukken van de resultaten aan. 
Op de :METHOD kaart kan men aangeven welke integratiemethode bij d.e 
berekeningen moet worden gehruikt. Deze methoden. zijn kort weerge-
geven op blz~ 53 en 54 in de System/360 CSY~ User's Manual. 
Een FINISH kaart doet de berek.eningen stoppen als de concentraties 
de aangegeven waarden te buiten gaan, dit om te voorkomen dat er 
onzinnige berekeningen worden uitgevoerd. 
De END kaart geeft aan dat het programma voor deze berekeningsgang 
is beeindigdG Deze kan men laten volgen voor kaarten met nieuwe 
\•Ja.arden voor een aanta.l grootheden. De waarden voor variabelen die 
opnieuw worden ingevoerd$ vervangen de oude en de berekeningen wor-
den weer uitgevoerd~ Dit is een zgn. nrerun.u met dit programm.aq 
Bij het simuleren wordt in de tijd voortgeschreden met eindige 
tijdstappen. Wanneer de stappen groot genomen \.Jorden leidt dit 
tot foute antwoorden en vaak tot oscillereno Worden de stappen 
9 
heel klein genomen, dan kan dit lei den tot goede ant\.voorden, 
maar dit kost veel rekentijdw 
Er kan een schatting gemaakt vmrden van de optimale grootte van 
de tijdstap voor een zeker. systeem# 
Hieronder wordt de formule voor de tijdconstante die geldt voor 
het lineaire systeem afgeleid voor het geval dat er gebruik ge-
maakt wordt van de inte.gratie-methode RECT. De grensvoorwaarden 
zijn: 
Beginvoorwaarde: 
Randvoorwaarde : 
t=O 
t>O 
x>O 
x=O 
De situatie wordt weergegeven 1n figuur 3~ 
x=O 
laag DTFD( l) ! !DXl 
..,...,.1-aa-g-----p;Z---DIFD ( 2)-t&-·~ ---~----
~ 
diepte 
~ 
C=Co 
C=o 
Situatieschets bij de berekening van de tijdconstante 
voor het lineaire systeem~ 
Men kan stellen dat er in de eerste tijdstap van de berekenin.gen 
niet meer ui t de ee.rste laag mag diffunderen dan er aarrwezig is. 
Dit omdat anders de concentratie in de eerste laag negatief wordt 
In de tweede tijdstap krijgt men dan bij deze opzet van de bereke-
ningen een diffusiebeweging vanuit het water naar de eerste laagG 
Bovendien wordt er vanuit de tweede laag een zeer grate hoeveelheid 
aangevoerd. Deze twee bewegingen kunnen tot gevolg hebben dat de 
concent:ratie in de eerste laag hoger \.Jordt dan de beginconcentratie .. 
Hiermee is het oscilleren van de concentraties begonnen en dit 
wordt steeds versterkt 
Het volume van de eerste laag is het 
gradienten in het begin het grootstq Als de berekeningen hier 
d d d t ""i;:ds goed :~- dan loopt wat dit ge uren e e eers e L J 
betreft het gehele programma verder goed~ 
Stel 6T is de dconstante., d.w.z .. de maximaal toelaatbare tijd-
stap. De hoeveelheid van de stof in de eerste laag op t:;:;Q: 
we DXl * 1 Co (WC = Watergehalte) 
De flux over f1T moet kleiner zijn, dus: 
~ TORT D * 6C/DIFD(l) ~ WC * DXl ~ 1 * Co 
II .. 3 
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(TORT ~ de tortuosity) 
Op het tijdstip t=O geldt: DC~Co zodat volgt: 
~T ~ DXl * DIFD(l) 
TORT * D 
Voor deze berekeningen geldt dat: 
0,5eDX1 = DIFD(l) 
Dit geeft: 
2 (DIFD( 1) ) 2 
TORT * D 
In het CS~W programma staan de vergelijkingen voor het berekenen 
van de tijdstap aan het eind van het INITIAAL-gedeelte. Voor de 
tijdconstante DELTL geldt dus: 
DELTL = DXI ~ DIFD(l)/(TORT(I) * D) 
We kunnen nu een vooraf ingevoerde fractie FRDELT van de tijd-
constante nemen. 
EDELT ~ FRDELT * DELTL 
Een veelvoud van de zo berekende ·tijdstap EDELT zal in het algemeen· 
niet op de waarde PRDEL uitkomen. Dit zou betekenen dat er geen 
resultaten worden afgedrukt¢ 
De tijd.stap wordt daarom iets verkleind tot een waarde waarvan 
een veelvoud wel op PRDEL uitkomt. Dit gebeurt met de vergelijking: 
F2 = AINT (PRDEL/EDELT + 1~0) 
waarmee de breuk naar boven wordt afgerond~ 
De tijdstap die in de berekeningen wordt gebruikt is dan: 
DELT = PRDEL/F2 
Een derge.lijke be\•J'erking van de tijdstap is ook ingebou1..rd in het 
CSMP zodat automatise:h correcties worden u.itgevoerd indien op de 
' Tll1ER kaart een tij ds tap DELT opgegeven wordt .. 
Resultaten van berekeningen voor het lineaire systeem 
De result.aten van de berekeningen met simulatieprogramma 's en met 
de analy·tische oplossingen worden gegeven in tabel 1 en grafiek 1 .. 
Diepte in em 1~1.35 10,227 3.3~397 81 , 441 
Berekeningswijze ANAL SllfUL ANP~ SIMUL ANAL SIMUL ANAL 
Tijd in dagen 25 0~0776 0,0913 0,461 0,462 0~500 0,500 0,500 
100 0,0390 0~0392 0,.312 0~313 0,497 0,497 0,500 
200 0~0276 0,0277 0,234 0,235 0~479 0,479 0,499 
1000 0,0124 0,0126( 0 ~ 110 0 li 110 0$320 0,320 0,488 
S . 1 . . mmol amenvatt1ng van een aanta. concentrat1es 1n ~
em. 
SIMUL 
0,500 
0,500 
0,.500 
0,488 
berekend met CSMP programma's (SlllliL)e.n met de analytische 
oplossing (ANAl.). DIST::;:: 100 em,. RID~=1,2, NL=l3, 
DX1=2~27 em~ DELT=3,57 dagen. Integratiemethode TRAPZ 
Uit de tabel blijkt dat de resultaten in het algemeen goed over-
eenstemmenu Alleen voor geringe dieptes en relatief korte tijden 
wijken de concentraties afe Op t=25 is met de tijdstap DELT=3,57 
nog maar zeven maal geintegre.erd. Wil men nauwkeurige:er resultaten 
voor deze korte tijden, dan kan men een klei11ere tijdstap nemeno 
De kleine verschillen die verder in deze tabel voorkomen zijn een 
gevolg van de lineaire interpolatie uit de tabellen voor de error-
functie bij het berekenen van de analytische oplossing. 
Waarden voor de flux vanuit de eerste laag berekend op de ver-
schillende manieren zijn gegeven in tabel 2. 
DIST(cm) 
NL 
RIDX 
DXl (em) 
Tijdconstante 
DELT(dagen) 
Tijd in dagen 10 
40 
100 
200 
1000 
22 
13 
1 , 2 
0,5 
0' 188 
0,2 
0,0365 
0 0182 
0,0115 
0,0086 
44 
SI:HUL 
88 
13 
0,75 
0,4 
0,0367 
13 
2 
3,00 
0,769 
0,0379 
100 
7 
107 
13 
1,2 1,1 
8,75 4,68 
57,2 16,4 
l 0 0' l 
0,0324 0,.0424 
100 
13 
1 '2 
2,27 
3,85 
3,57 
ANAL 
0,0366 
0,0182 0,0184 0,0214 0,0194 0,0183 
0,0115 0,0116 0,0127 0,0118 0,0116 0,0115 
0~00815 0,00816 0~00845 0,00824 0,00816 0,0816 
0,00364 0,00364 
Tabel 2 Sam.envatting van een aantal waard.en voor de flux in 
mm.ol . cm2d~ vanu~t de eerste laag berekend met CSMP programma's 
(SIMUL) en met de analytische oplossing(4NAL). Integratiemetho-
de TRAPZ 
II.3.3 
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De result.aten k.omen in bet algemeen goed overeena Wordt de diepte 
van de constante zoutconcentratie gering genomen bv .. DIST=22 em, 
dan is de flux na langere tijd te groot~ Dit komt doordat de con-
centratie op 22 em diepte in dit geval hoger is dan de concentratie 
voor een half oneindig profiel ter plaatse~ Er ontstaat dan op den 
duur een stationaire diffusiestroming. 
Kiest men de omstandigheden zo dat de eerste laag relatief dik wordt 
bv- 4,66~cm~ dan wijkt de flux af, vooral na korte tijdsperiodenG 
De berekeningen met NL=7 geven hier waarden die in bet begin wat te 
laag en later wat te hoog zijn. 
De resulta.ten van de berekeningen voor de totale onteouting zijn 
weergegeven in tabel 3. 
DELT(dag) 
Tijd in dagen 
IO 
40 
100 
200 
1000 
Tabel 3 
SIHUL ANAL 
10 O,i 0,4 0,769 0" 1 3~57 
0,349 Os725 0,718 0~694 0,550 0,73 
1 '132 1 ~454 1,449 1,436 1,372 l ~ 46 
2?099 2,301 2~297 2~287 2,25 2,28 3~30 
3, l I I 3~275 3,252 3,243 3,22 3,24 3,26 
7,27 7,29 
1 . . f . 1 . mmo 1 De. tota_e ontzout1.ng van het pro_.l.e 1.n ·--:::z 
· 1 · ·d · b k d em op versch1.l ende tl.J stlppen, ere'en 
d.m~v~ simulatie en met de analytische oplossing. 
Voor gegevens betreffende DIST, NL enz zie tabel 2. 
Indien men een relatief dikke eerste laag heeft, da.n zijn de waar-
den van de totale ontzouting vooral in het begin lager. 
De gevallen met NL=7 en RIDX=l~l geven de grootste afwijking van 
de werkelijke waarden. 
III. I 
Bij de diffusieberekeuingen voor het cylindrische systeem is ge-
da.cht aa.n de diffusie van voedingstoffen naar een wortel. De begin-
concentratie Co in de omgeving van de wortel is overal gelijk,. nL. 
Co = 0,5 n~~§9 De concentratie bij de wortelwand Cw=o. De straal van 
de centrale cylinder die de wortel voorstelt is Ro=0 .. 03 em. Het 
3 
vochtgehalte in de grand \ITCNT=0,3~s De tortuosityfactor is 
em TORT=0,67~ De diffusiecoefficient van de stof in water Do=0,0417 cm2/uur. 
Men heeft een gebied dat inwendig wordt begrensd door een cylinder 
met straal r=r0 • De situatie wordt weergegeven in figuur 4. 
I 
I 
J 
I 
r=Q- - r=Ro - - - - r-too - -
I Situatieschets voor de 
diffusie in het cylin-
drische systeem. 
V d d.ff ' fl ldt Fe = -D ~ t D e.Do oor e 1. usJ_e ux ge . : oar me = -A.-
Fe = de flux in mmol 
cm2'$uu.r 
2 
Do = diffusiecoefficient in water in ~ 
uur 
e . cm3 watergevuld porienvolume ~n cm3 
= wegverlengingsfactor 
De radiale flux doo:r het oppervlak van een cylinder van 1 em lengte 
is: ac F(l) = - 2nr • D.a; 
De conaerveringsv~rgelijking voor deze situatie luidt: 
2~r 8 ~ = _ aF(l) 
" 
9 
" at ar 
Combinatie van fluxvergelijking en conserveringsvergelijk.ing geeft 
de diffu.sievergelijking: 
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ac 
-= at 
Hierbij is D' constant verondersteld en D' Do 
A 
De grensvoorwaarden zijn: 
Initiele voorwaarde: t 0 r > Ro 
Randvoorwaarde: t > 0 r = Ro 
c Co 
c :::: 0 
De oplossing is gemakkelijk af te leiden uit de oplossing voor een 
soortgelijk geval, behandeld door Crank (blz. 82) en Carslaw en 
Jaeger (blz. 335, 336) 
De oplossing is: 
2 J 
7f 0 
00 
e 
2 
- D'u.·t 
Jo en Yo zijn Besselfuncties 
Jo(ur) Yo(uRo) - Yo(ur) • Jo(uRo) 
JoZ(uRo) + YoZ(uRo) 
r is de plaats waar de concentratie wordt berekend 
Ro is de straal van de inwendige cylinder 
u is de varia.bele waarover gel.ntegreerd moet \-Torden 
1 
- du 
u 
c Waarden voor Co kunnen afgelezen worden uit tabellen samengesteld 
door Jaeger (1955). De resultaten van de analytische oplossing zijn 
door lineaire interpolatie uit deze tabellen verkregen. 
Voor de flux door de cylindermantel op r = Ro geldt,: 
F(Ro) = - D . (~) ar (Ro) 
Dit geeft: 
00 2 1 F(Ro) = 4CoD f - D'u t 
- 1T2Ro e u(Jo2(uRo) Yo 2(uRo) 0 + du 
Waarden voor deze integraal zijn getabelleerd door Jaeger en Clarke 
(1942). De getallen die hieruit verkregen zijn door lineaire inter-
polatie zijn verrneld als de resultaten van de analytische oplossing 
voor de flux door de cylindermantel op r=Ro. 
III .. 2 
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De situatieschets voor het cylindrische geval en een aantal 
benamingen is gegeven in figuur 5 
Figuur 5 
I 
I , 
... 
.; 
' 
' 
' 
/ 
/ 
'\ 
'\ 
I 
I 
\ 
\ 
I 
I 
\ 
\ 
\ 
I 
I 
\ 
\ 
Dwarsdoorsnede door het cylindrische systeem. 
Er kan bijvoorbeeld aangenomen worden dat op de afstand DIST 
de concentratie constant f:Jlijft .. De omgeving vand.e cylinder 
met r=Ro wordt verdeeld in cylindermantels. De dikte van de 
binnenste mantel is DXl, de volgende is RIDX maal zo dik enz. 
De concentraties worden berekend voor de middens van de cylinder-
mantels, de diffusieafstanden DIFD zijn de afstanden tussen deze 
middens. Voor de hele omgeving van de cylinder r=Ro geldt op het 
tijdstip t=O dat C=Co. De concentratie aan de cylinderwand op 
r=Ro wordt vanaf t=O op C=O gehouden. 
Ret computerprogramma in CSMP is voor het cylindrische systeem 
grotendeels gelijk aan dat voor het lineaire systeem. Een aantal 
nieuwe parameterkaarten wordt ingevoerd o.a. omdat nu met de tijd 
in uren gerekend wordt. Verder zijn er verschillen in de bereke-
ning van de geometrie en van de tijdconstante in het INITIAAL-gedeel-
te. Hiervoor worden aparte programmastukken geschreven. De machine 
zoekt het goede gedeelte uit aan de hand van een variabele, in dit 
geval LOR, die een waarde k:rijgt op een PAR.Al-1ETER-ka.art. De combi-
naties LT.O en GT.O op de IF-kaart betekenen resp. kleiner dan nul, 
en grater dan nul~ 
III .. 2~ 1 
III .. 3 
III.3ol 
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De inwendige stralen lt(I) van de cylinder-mantels worden berekend 
en met behulp hiervan de inwendige oppervlakten AREA(I) voor een 
cy.linderhoogte van 1 em. Dit zijn de oppervlakten waardoor de 
diffusie van de ene laag naar de andere plaatsheeft., Ret oppervlak 
voor de diffusie vanuit de eerste laag naar de centrale cylinder 
wordt berekend voor de afstand VAR * DX1 waarbij VAR=0,25. Dit is 
midden tussen de cylinderwand op r=Ro en het midden van de eerste 
laag waarvoor de concentraties berekend worden. De variabele TWOPI 
heert de waarde 2n. 
Evenals bij het lineaire geval is de basisgedachte dat de tijdstap 
bepaald wordt door de inhoud van het eerste element en de maximaal 
te verwachten flux vanuit dit elementc 
Op t=O is de hoeveelheid van de diffunderende stof in de eerste 
cylindermantel 
WC * 1. * (~R(2) 2 - nRo2) *Co 
De afvoer in de eerste tijdstap is 
6T *TORT* WC * D * l * 2o (Ro + VAR * DXl) * AC/DIFD(l) 
Hierbij is gerekend met 1 em de z-richting 
Op t=O geldt: 6C=Co. De afvoer moet weer kleiner of gelijk zijn 
dan de inhoud~ Hieruit volgt: 
bT ~ 2(Ro + VAR * DXl) *TORT* D 
Deze tijdc.onstante DELTR genoemd, "t..rordt weer vermenigvuldigd met 
FRDELT om verschillende fracties van de tijdsta.p te kunnen ld.ezen. 
Door de kaart met INSW zoekt de machine de tijdconstante voor het 
cylindrische geva.l uit afhankelijk van c;le waarde van LOR op een 
PARAMETER-kaart~ 
In de onderstaande tabel worden eert aantal waarden voor de con-
centratie gege.ven zoals die berekend zijn met de analytische op-
lossing ANP~ en door simulatie SIMULo 
17 -
Afstand in em 0!'0524 0' 1 ~06 0,31 0.5410 
Berekeningswijze ANAL SIMUI.. ANAl, SIMUL ANAL 
Tijd in u:een 3 
12 
Tabel 
0,092 0 095 0,277 0,290 0,380 
0,.07.5 0~077 Oll227 0,237 0,316 
Berekende waarden van de concentratie 
diffusie in een cylindrisch systeem~ 
Straal centrale cylinder Ro=0,03 em 
VAR=0,25ii' DIST=2 cm 11 RIDX=l ,2., NL=l3, 
DELT=O,Oll4 uur TORT=0,67 
snruL ANAL 
09400 Ojl445 
0~332 O:t381 
. mmol 1.n -cm3 voor 
D=0,0417 Integratiemethode TRAPZ 
uur 
SIMUL 
0,467 
0,404 
De resultaten voor de analytische oplossing zijn steeds wat lager. 
Deze zijn verkregen d.m~va lineaire interpolatie uit een tabel. Het 
gebruik van een nauwkeuriger interpolatiemethode bv. die van Newton, 
geeft een betere overeenstemming tussen de waarden voor de concen-
traties. De resultaten van de situatieberekening kunnen dus wel 
als de meest nauwkeurige worden beschouwdo 
Het is interessant om het concentratieverloop voor de stationaire 
toesta.nd te bere.kenen. Dit verloop wordt in ons geval beschreven 
door de eenvoudige vergelijking 
_g_ = los(r/0 ,03) _ 
Co lag(2,00/0,03) (Crank, blz., 62) 
Met de CS~1P programma's zijn concentraties berekend tot 120 uur .. 
Het concentratieverloop voor beide gevallen wordt gegeven in tabel 5. 
Afstand in em 0,0524 0,5410 1,0758 2~000 
0,426 0~500 
0,.426 0$500 
SllfUL na 120 uur NL=l3 0,065 0,343 
ANAL stationair.e· toestand 0,066 0~344 
Tabel 5 Ret concentratieverloop in de stationaire toestand 
vergeleken met het concentratieverloop na 120 uur 
berekend door simulatie. DIST is 2 em .. Concentraties 
in mmole 
--c~ 
Ret blijkt dat na 120 uur de stationaire toestand nagenoeg is be-
reikte De overeenstemming tussen de waarden is zeer goed. 
De snelheid van de berekeningen wordt sterk beinvloed door het. 
aantal lagen waarin men het gebied rand de centrale cylinder ver-
deelt. Vooral bij herhaalde berekeningen ge.ven die met een gering 
aantal lagen een aanzienlijke tijd- en kostenbesparing. 
Een gering aantal lagen geeft een dikke eerste laag DXl en daardoor 
en grote tij ds tap DELT. Een aantal berekeningen vlerd ui tgevoerd om 
de invloed van het aantal la.gen NL op de nauwkeurigheid van de re-· 
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sultaten voor ons geval na te. gaano Enkele resultaten zijn samen-
gevat in tabel 6. 
NL=24 NL=l3 NL=7 
DX1=0,00604 Tijdconst=0,00069 DX1=0,0498 Tijdconst=0,058 DX1=0,1725 Tijdconst=0,8 
DELT=O~OOl 
Afstand(cm) 
0, 119 
0,296 
0,511 
0,737 
Int. meth=RKSFX 
mmol Cone(~) em 
0,240 
0,391 
0,462 
0,489 
Tabel 
DELT=O,Ol Irtt .. meth=TRAPZ DELT=O,lOO Int .. meth=TRAP 
Afstand(cm) (mmol) Afstand(cm) mmol Cone Cone (-~) 
-cm:r em 
0 ~ ll 0 0~246 0' 116 0,222 
0,349 0,422 0,306 0,389 
0!1599 0,478 0,534 0,464 
0,762 0,492 0,807 0,492 
Concentraties berekend met CSM.P programma's waarbij 1 
de afstand DIST=2 em. ingedeeld werd in resp .. 24:~ 13: 
en 7 lagen,. 
Tijd=3 uur, VAR=0,25v Ro=0~03, RIDX=I,2 
De berekende concentraties zijn ook weergegeven in grafiek 2o 
De waarden voor NL=7 liggen wat lager. Ret verschil is het grootst 
op kortere afstand van de cylinderq Men kan hieruit schatten het 
aantal lagen NL dat nog de gewenste nauwkeurigheid geeft. 
III.3 .. 2 
Een aantal berekende waarden voor deze flux ~s samengevat in 
tabel 7. 
SIMUL ANAL 
Aantal lagen NL 24 13 7 
Tijdstap DELT (uur) 0,00014 0:,0111 0 '1 
Tijd in uren 
Tabel 7 
0,5 12~72 
2 9fl79 
3 9 !/> 14 
4 8'$74 
12 
12,90 
9,88 
9 ~.23 
8,82 
7,51 
14~92 
10,69 
9,91 
9,43 
7,94 
13,02 
9,88 
9,23 
8 ~92 
7,54 
Berekende. waarden voor de flux door de eylinderwand 
. -3 mmol 
op r=Ro ~n 10 ----, DIST=2 em, RIDX=l,2 
uur 
Integratiemethode TRAPZ 
De uitkomsten van de analytische oplossing zijn weer gehaald uit 
tabellen door lineaire interpolatie. Hier geldt dus weer dezelfde 
III .. 3 .. 3 
wat betreft de 
. Er een 
als bij de berekende 
overeenstemming tussen 
de resultaten voor 24 
rekening met 7 lagen 
De hoeveelheid d 
en die voor 13 lagen9 Zelfs de be-
n.og resultaten .. 
nodig is voor 
is Dit omdat de eerste 
met 7 lagen 
relatief dik is en 
daardoor de tij dcous tante. groot. Tengevolge hiervan kan de inte-
gra tie over tijdstappen DELT uitgevoerd worden en wordt 
het gestelde tijdstraject tot FINTIM snel doorlopen~ 
De invloed van de grootte van de tijdstap DELT ten opzichte van 
de tij deans tante voor RECT kan vlorden gedemons treerd aan de hand 
van de resultaten voor de flux op r=Roe Zie t.abel 8 .. 
SIMUL ANAL 
FRDELT 0,25 2 
Tijd (uren): 0,5 12 90 12 93 335:09 13,02 
2 9,88 9 88 op hol 9,88 
4 81'82 8>'82 op hol 8 92 
8 Berekende vJa:ardl:'n voor de fh1x op r=Ro 10-3 
FRDELT de fractie van de berekende tijd- uur 
constante. voor RECT 
NL:;;;lJ VAR~0,25~ Ro=:O em, Intffimethode: TRAPZ 
Berekende dconstante = 0,0455 uur 
Het blijkt dat men me.t FRDELT~0,25 en 1 goede resultaten krijgt. 
Met FRDELT=2 slaan. de berekeningen op hol. 
Berekende waarden voor de totale hoe.veelheid n.aar de centrale 
cylinder is gediffundeerd worden gegeven in onderstaande tabele Deze 
waarden zijn niet vergeleken met an.alytische gegev~ns. 
Aantal lagen NL 
Tijdstap DELT (uren) 
Tijd (ure.n) 0 
3 
12 
7 
0,2 
0~0089 
0,037 
0' 115 
Tabel 9 De hoeveelheid 
der in mmola 
13 24 
0,0114 0~001 
0:;.0075 0,0086 
051035 0,034 
Ojll 08 
naar de centrale c.ylin-
IV 
Hier v1orden 
diffusie van 
hebben op de 
een kunstmestkorrel naar de 
omliggende grand. De straal van de korrel Ro=0,1 em~ De concen-
tratie bij de 
Cs = 0,5 TIImol 
wordt voor de beginperiode gesteld op 
De begincoucentratie de omgeving van de korrel 
_ _ cm3 
is nul Het de grond \?'fCNT = 0 ~50 c~3'· De tortuosity 
factor TORT= 0~67~ De diffusiecoefficient in water voor de mest-
c~2 
stof = 0,0417 -~-=~ De totale hoeveelheid in de korrel aanwezig is: 
uur 
SUPPLY = 0,0628 mmol~ 
Voor de radiale flux Fb door een boloppervlak op een afstand van 
r em geldt: 
, 2 ac Fb = - ~~~r .D~a-; 
De conserveringsvergelijking voor een bolschil op a.fstand r em is: 
4wr2 8 3C _ _ 8Fb 
" t -
Uit beide bovensta.ande vergelijkingen volgt de diffusievergelijking 
voor het sferische systeem: 
3C (D ~ = constant) ~--::::: 
3t 
De grensvoorwaarden voor de tijd dat alle meststof nog niet is op-
gelost: 
Beginvoorwaarde: 
Randvoonvaarde : 
t=O 
t>O 
r>Ro 
r::;:;,;Ro 
C::Q 
C=Cs 
De analytische oplossing voor dit systeem 
C Ro 
-= Cs r 
- r-Ro 
erfc 21D' t (Crank'" blz. 98) 
Uit deze vergelijking kan de volgende fluxvergelijking worden afge-
leid: Ro 
F (r=Ro) = 4n-Ro. D,C s" ( ~.7TIJ)Tt + I) 
Door integra·tie 
forr..nule voo:r M t 
en D' = Do 
A 
van li' 
•· (r:=Ro) over de tijd 
de to tale hoeveelheid 
0 tot t komt men tot een 
uit de bol me.t r=Ro is 
- 21 -
gediffundeerd. 
Mt = 4nRo.D.C
8
• (2 Ro ~ + t) 
Deze formules zijn gebruikt voor de berekeningen volgens de ana-
lytische methode. 
IV .. 2 
IV .. 2 .. 1 
IV. 3 
IV.3 .. 1 
22 ·~· 
Dit prograJJJma k aa:n, dat voor bet lineaire 
en cylindrische systeern~ Enkele de geo-
metrie en de dconstante.Q Een aantal 
geometrie zijn zondermeer 3 ~ Ret aant.al mmol/cm 
korrel worden gegeven EQUIWT::e]5, l'1et het volume va.n de korrel 
VOLGR volgt het aantal w:rwleu toegevoegd: SUPPLY. 
Redenerend als in voorgaande gevallen, met dien verstande dat 
de eerste omringende bolschaaljil nl die tussen Ro en R(2) in de 
eerste tijdstap niet met meer gevuld mag worden dan volume en 
Cs toestaan, moet gelden: 
~c 2 4 3 4 3 
A-.T ~~ TORT * \.;JC * D * DIFD(l) * 4nRo :S WC * (3 nR(2) - 3 nRo ) * C(l) 
Hierbij zijn !J.C en C(l) beide gelijk aan Cs 
Er volgt: 
t:.T 
4 (R(2) 3-Ro3) 
* 
DIFD( J) 3 . 
:.S 
4 
*' 
TORT D 
Dit geldt ook weer voor F.ECT 
Als men een tijds DELT neemt dan de dconstante 
/5.T berekend uit het rechterstuk van de ongelijkheid, dan lijkt het 
vrij zeker dat er geen op zal treden~ Dit nog niet 
zeggen dat de uitkomsten ove.reen1::,ome.n met de we:rkelijkheid~ Wil men 
zeer nauwkeurige resultaten voor korte den en kleine afstanden, 
dan kan men een relatief 
te nemen~ In andere 
fractie FRDELT voor de tijdconstan-
zou men zelfs FPJJELT~ l kunnen probe-
ren als men integratiemethode TRAPZ gebruikt 
In het CSMP programma voor het sferische geval is de berekening 
van de tijdconstante nog niet opgenomen~ maar wordt de tijdstap 
DELT op een TIMER kaart 
De concentraties 
-~~~--~~~~--~~--
Concentraties berekend met de analytische oplossing (ANAL) en met 
het CSJI'.!P programma (Sir"\ilJL) worden gegeven in onderstaande tabel. 
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Afstand (em) 0,2260 0,3763 0,7345 
Berekeningswijze SIMUL ANAL SIMUL ANAL SIMUL ANAL SIMUL 
Tijd in uren 0,5 0,369 0,369 0,099 0,098 0,013 0,013 0,000 o,ooo 
4,0 0,397 0,397 o~ 175 o, 175 0,075 0,074 0,012 0,012 
Tabel IO Concentratie in~ berekend m.b.v. de analytisehe 
oplossing(ANAL) em en meb.v. het CSMP programma 
(SIMUL). 
DIST=2 em, NL=l3, RIDX=1,2~ DX1=0,043I4 em, Ro=O,l em 
Tijdconstante=0,0495 uur, DELT=0,0333 uur, 
cm2 D * TORT = 0 028 --·- Integratiemethode: TRAPZ 
, uur 
Uit de tabel blijkt dat er een zeer goede overeenstemming is tussen 
de resultaten. Het concentratieverloop is weer~egeven in grafiek 3. 
Enkele waarden berekend met de analytische oplossing en met bet 
CSMP programma staan in tabel 11. 
Tijd RFLOT ANAL TOTDSL ANAL 
in uren itl mmol in mmol 
uur 
0,.1 0,0186 0~0182 0,00267 0,00275 
0,5 0,0130 0,01295 0,00854 Ot00859 
4,0 0,0102 0,01025 0,0469 0,0468 
Tabel 11 De flux door de bolmantel op r=Ro, RFLOTl in mmol 
en de door deze bolmantel gediffundeerde uur 
hoeveelheid TOTDSL in mmol. Verdere gegevens: 
zie toelichting tabel 10. 
Met het programma is gerekend tot t=4 uur. Dan is TOTDSL=0,0469 mmol, 
terwijl de toegediende hoeveelheid SUPPLY = 0,0628 mmol. Er is dus 
d . 0 5 mmol . R nog stee s een concentrat~e van , ~ aauwezLg op r= o 
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~~~=~~~~!~~~~=~g~=~gg~~g~~~~~i~=~~~~g~~~=~gg~~~g=~~~=~~=g~~g~i~£~~ 
en de electromotorische krachten~ 
=============~============~====== 
Er zijn twee k.rachten~ onder invloed waarvan ionen in een waterig 
milieu zich kunnen be.wegen! een osmotische kracht tengevolge va.n een 
gradient in de concentratie van het ion en een elektrische kracht onder 
invloed van een gradient van de elektrische potentiaal 
De thermodynamische potentiaal van een standaardsysteem (C = 1 gr mol/1) 
0 
bij ideaal gedrag is: 
Het potenti.aalverval is: 
dJl = RT dlnC 
<LX dX 
+ RT1nC 
(coulomb .. volt) 
em 
Om het potentiaalver~al in volt/em en C in gr mol/1 te krijgen moet dit 
gedeeld worden door lz! ~ F; dit is de lading van 1 gr mol in coulomb~ 
RT 
:.;;: ............. -..---! z I .F 
dlnC 
dX 
Onder invloed van de osmotische kracht krijgt een ionensoort de snel-
heid: dlnC 
-dX 
Onder invloed van de elektrische kraeht, t.gev. versc.hil.lende loopsnel..::. 
hedeu en onderlinge beinvloeding, krijgt een ionensoort de snelheid: 
Z dE 
- u ~r;;;r-z -~ 
1£.( dX 
Het roin-teken voor de snelheden du.idt erop dat bij een positief concen-
tratie-, resp~ potentiaalverval (naar rechts)? de kracht naar links ge-· 
richt ise 
In de vergelijkingen is: 
C = coneentratie van de ionensoort in gr mol/1 
E = elektrische potentiaal in volt 
R = gasconstante (8~316 Joule per graad of coulomb-volt per graad) 
0 T absolute temperatuur (291 ) 
F = Faraday constante (96500 coulomb) 
Z = valentie, pos voor kationen!i negatief voor aniouen 
!zf= absolute waarde valentie 
U = snelheid in em/sec die het J.on krijgt onder een pot<~ntiaalverval van 
l volt/em (ionenbeweeglijheid) 
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Onder invloed van beide krachten gezamenlijk krijgt een ionensoort de 
snelheid (S) 
S ( RT dC + Z dE ) 
=- u !zJ.,F c .. dx TZT + (1) 
De hoeveelheid (H) van de beschouwde ionen die per eenheid van tijd en 
I 
oppervlakte passeert is: 
RT 
H = - cu ( I z I "F (2) 
In het beschouwde systeem blijft de elektrische neutraliteit gehandhaafd. 
Daarom geldt gedurende de verplaatsing van N negatieve en positieve ionen: 
N 
I: Z(J).H(J) = 0 
t 
(3) 
Uit de vergelijkingen (I), (2) en (3) kan het.elektrisch potentiaalverval 
in een mengsel van N soorten ionen afgeleid worden: 
N dC(J) Z(J) I: - U(J) .. dX .. fz(J)I dE RT 1 (4) 
- ==-dX F . 
L: jZ(J)f . C(J) ~ U(J) 
1 
Op elk tijdstip is uit de concentr~1ties, concentratiegradienten en be-
weeglijkheden der ionen met formule (4) het potentiaalverval en met (2) 
de flux voor elk ion op een bepaalde plaats X te bepalen .. 
h . 11 d d dE . ( 4) . ( 2) k . . b k Door et Lnvu en van e waar e dX u1t LU rLJgt men een etre -
king die voor ieder ionensoort op elke plaats X aangeeft hoe het trans-
port ervan beheerst wordt door haar eigen concentratie en concentratie-
gradient, maar ook door de concentraties en concentratiegradienten der 
overige ionen~ 
H(J) = -C(J).U(J) lZ(J)j 
RT 
F [ ( 
~ -U(J) "dC(J) Z(J) 
dC(J) dX •jz(J)j 
C(J) .. dX + Z(J) • 
L: Z(J) • C(J) . U(J) 
1 
(5) 
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Vergelijking (!+) uitschrijven voor 2 ionen met inde..x I voor pos .. ion 
en index 2 voor neg~ ion: 
terwijl geldt: Z1 rm= Z2 J en rzzr = -
-Ul d~ + U2 ~ 
dX dX 
substitueren in (2) en uitschrijven voor ion J: 
en 
RT 
H 1 = -u I I z 1 I ~ F 
Hl 
RT D = 
1z2!.c2, dus C2 = ~. Cl 
RT U1 ~U2 1 + ~l dC1 
F • Ul+U2 • ( ~~ ) 
b.v. G+ = 28~95 mho/kgaeq/1 
G 57!190 n 
Met (6) wordt de diffusie-coefficient berekend: 
Substitueren: 
) = 0,100309.10-4 cm2/sec 
(6) 
DIFD (I) 
DIFD (I+l) 
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t soil surface t (central cylinder) 
DEPTH (I-1) Al A2 A3 A4 
_. _BQX_(~!)-
-- -- - -- -.-..-
AREA (I) 
Fl 
_DEPTH (I) __ BOX (I) 
-
- -----~ 
AREA (I+l) 
Q.E~IL(I+J) ___ --
Overzicht van de ruimtelijke indeling, het concentratieverloop en de 
diverse fluxen 
CSMP biedt ons het hulpmiddel MACRO's. Door alle veranderingen die 
binnen een doosje gebeuren te beschrijven in een macro wint een pro-
gramma aan overzichtelijkheid. 
Uit de voorgaande tekst en figuur blijkt dat voor elk doosje gelijk-
tijdig de fluxen van doosje (1+1) naar I en van I naar (I-1) bekend 
moeten zijn. We kunnen het dubbel uitrekenen van de fluxen voorkomen 
door deze eerst in een aparte macro te berekenen, zodat alle fluxen 
bekend zijn voordat de concentratieveranderingen berekend worden. 
In de eerste macro worden de gemiddelde concentraties en concentratie-
verschillen tussen 2 opeenvolgende doosjes berekend. Met behulp hiervan 
het verschil in elektrische potentiaal en de fluxen op de overgang van 
het ene doosje naar het v~lgende. Deze macro wordt 13 maal aangeroepen 
(in ons geval zijn er 13 doosjes) en zorgt ervoor dat dit stukje program-
ma in de Fortran text 13 maal uitgeschreven wordt. 
I d t d d d · d · 1.·n het Ide doosJ·e n e wee e macro wor en e concentrat1everan er1.ngen 
berekend en geintegreerd. 
D berekend met D berekend met 
-& -4 UP 3.,. 1 0 ..,, en UN = 6 .. l 0 em/sec UP ~ 3~10-4 en UN = 6.10-4 
ZP = en ZN ~ 1 ZP 1 en ZN = 2 
3 Cone = 0$01 mmol/cm Cone = QpQ] mmol/cm3 
concw in het eerste 
doosje na 200 dagen 
Total desalting 
DELT 
5¥-9454-.10-4 mmol/ cm3 
-2 2 3~6l79s10 ~~oles/cm 
1"0 dag 
6~8706~10-4 mmol/cm3 
-'1 2 31}.1288 .. 10 "- mmol/em 
1~25dag 
UPl en. UP2 3 .. 10-4 em/sec UP1 = 3.,10-l~ en UP2 - 6o~l o-4 em/sec 
UN1 UN2 
-lj, 
em/see en 6~ 10 UNJ = 3" J 0 -q. en UN2 6., 1 o-4 em/sec 
CIP1 CIP2 Ojl'Ol mn1ol/ em 3 en = o~ol; CIP2 0,005 mmol/cm CIPl = 
CINl en CIN2 0,01 CTN! 0 005; CIN2= 0,01 mmol/em 
ZP 1=1; ZP2.., 1; ZNJ==l; ZN2~1 ZP1=1; ZP2=2; ZNl=2; ZN2=1 
cone. na 200 dagen 
CP.l 
CP2 
CNl 
CN2 
Total desalting (IP) 
DELT 
EMK 
5 2. 
7,010Jel0-4 mmol/em3 
-·4 3~5745.10 
-4 5~9454,ol H 4,7095.10 ft 
5~9454. 10-4 vv !~~ 7401 .. 10-4 n 
3~6178QJ0-2 mmoles/cm2 3~1952~J0-2 mmoles/cm2 
7~1429 10-l dag 7,J429.10-l dag 
- 3,9169Ql0-2 volt - 2~9096.10-3 volt 
D berekend met D berekend met 
3 
,._.1 
.J 
UP = 3PJ0-4 en UN = 6~1o-4em/sec UP= 3~10~4 en UN= 6al0-4em/see 
ZP en ZN = 1 
cone = OtOl mmol/cm3 
ZP = 
cone 
en ZN = 2 
0,01 rm:nol/cm3 
total 
- 29 -
conce in het eerste 
doosje na 4 uur 
Total desalting 1n 
mmoles/strekkende em 
DELT 
-4 7,7710~10 
-2 1 :t25 10 uur 
cone .. na. 4 
CPl 
CP2 
CNl 
CN2 
-4 UP 1 en UP2 = 3,10 em/sec 
UN1 en UN2 = 6,10-4cm/sec 
CIPl en CIP2 -· 0.,01 rrnnol/cm3 
3 CINI en CIN2 ~ 0~01 mmol/cm 
ZPl=l; ZP2=1; ZN1=1; ZN2=1 
uur 
-3 3 1~8604~10 mmol/cm 
-3 1~8604 .. 10 II 
-3 1.8605 .. 10 
" 
-3 1,8605 .. 10 II 
desalting (IP) -4 . 7~7707&10 mmol/cm 2 
DELT -3 8,3333e 10 - uur 
EMK -2 - 3,0419e10 volt 
. -4 6,1735.10 
-2 l ,6667 910 uur 
-4 -4 UPJ=3,10 en UP2~6,10 em/sec 
UN1=3~10-4 en UN2=6,10-4cm/sec 
3 CIPl=O~Ol; CIP2=0,005 mmol/cm 
3 CINJ=O~OOS; CIN2=0~01 mmol/cm 
ZPl=l; ZP2=2; ZN1=2; ZN2=1 
-3 3 1,9582 .. 10 mmol/cm 
_'l 
9,8296.10 J 
" 
-3 1,0929 .. 10 n 
-3 1,7383 .. 10 n 
-4 2 6,5177~10 mmol/cm 
8,3333$10 -3 
- 5~8442 .. 10 -3 
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conc.in -:t 
mmoVcm"" 
t t = 25 
t = 100 """""'""''"'""' 
t ::: 1000 
die in em 
k 1. 
vertoop van concentra tie in H re 
m il n t Zie 2. 
cone. 
mmoljcm3 
een 
n 
G> = N l 24 
X :: N l 13 
~ = NL 7 
0.8 1.0 
afstand in em 
CSMP voor diffusie in 
Tijd = 3uur. NL = aantal lagen 
van cylinder met r0 ~ 0.03 em is 
verdee ld. tabel 
cone. in 
mmol/cm3 
0.50 r----------------~--
0.40 
0.30 
1. t = 0.5 uur 
2. t = 4 uur 
0 "'I 
0.2 0.4 . 0.6 1.0 
din em 
f k 
Het concen bij berekend 
met MP en met n 
diffusie l ij k i 
* BIJLAGE l 
* CSMP PROGRAMMA LlNEAIRE EN CYllNDRlSCHE OlfFUSJE 
//LHWOl JOB 8800ltOEWITtCOND=)5;LT*eMSGLEVEl31 
//JOBL18 00 DS~AME•URCoLINkllBeDISP3)0LDtPASS*· 
liE EXEC CSHP360 
//MONITOReSYSLMOO OD DSMAMf•LHW.LOADM!>LHWJl*tOISP;QLD 
1/MONITOR.SYSIN DO *. 
* 
• .ZOUTONTTREKKING IN EEN L!NEAIR EN CYL.INC~!SCH SYSTEEM 
• 
* 
.. MACRO BLOCK FOR SERIAl INTEGRATION 
MACRO 
ENDMAC 
·* 
OECK 
CMlt CM2t CM3t 
CMl • INTGRL ( 
CM2 ~ UHGRL. ( 
CM3 • INTGRL I 
CM4 a HHGilL I 
CM5 a INT~~l ( 
CM6 a I NTGI~L ( 
* PARAMETER CO•Oo!» 
CM4t CM5t C~6 • lNTA «N> 
COt { RFLOUT(N+l) - RFLOUT! N ) 
CO~> ( RFLOUTCN+~) - RFLOUT(N+l) 
COD ( RFLOUT(N+3lt- RFLOuTCN+2) 
co, 
' 
RFLOUJ(N+4) - RFLOUffN+3) 
co. { RFLOUTOH5)- RFl0lJT(N+4) 
co. l RFLOUT(N+6) - RFLOUTCN+~) 
VERSION 
) I VOLWC ~ ) 
) I VOLW0Hl) 
) I VOLW(N+2) 
) I VOLW«N+3) 
) I VOLW(N+it> 
) I VOLWIN+5l 
' * 
411: 
INITIAL CONCENTRATION lMMOLESICH**3 OY MOISTURE> 
PARAMETER 
* PARAMETER 
OIST•lOOe 
OISTAMCE OF SALT BOUNDARY (CM) 
RO=OeO 
..... 
3 'DESALT' 
* PARAMETER 
RADIUS CENTRAL CYLINDE~ (CMlt NO MEANING FOR liNEA.R. MODEl (RO=Oo) 
RlDX=h2 
* FIXED NL 
PARAMETER 
PARAMETER 
* PARA~ETER 
* PARAMETER 
* 
* PARAt-tETER 
P~~AMETER 
* 
* 
* 
RELATIVE INCREASE IN THICKNESS OF LAYER 
NL=7 
NUMBER OF LAYERS CONSIDERED CMAXIMUM=25) 
LOR•-lo 
5WlTCH PARAMETER FOR THE SELECTION OF THE MODEL 
\IARs0.2!) 
PARAMETER FOR THE ADJUSTMENT OF TERMINAL DIFFuSION AREA 
D•h 
DlFFUSIV!TY tCM**21DAY OR HOUR OR SECOND) 
TIMER IN SAM~ UNITS 
CONC'I'l•OeO 
FROELT=laO 
PROPORTl ON OF 'PERfil S'S l BL T lME-S TEP SELEC.Tt:D FOR lNTEGR,I\ T ION 
CONCENTRATION IN WATE~ ON SURFACE OR THROUGH CENTRAL CYLINDER 
********* INITIAL St.CTIOi\1 TO DEFINE SITUATION AT ST.&.RT Of RUt1 lhU·U·JtiU******•*** 
INITIAL. 
NO SORT 
* 
.. 
* 
* 
DIMENSIONS OF MODEL 
OXl • ( OJ~T - RO ) I ••• ( IHDX'UiNL-ll - 1 l I ( RlOX - 1 .. ) + I'UOX**INl-1) ~t 0 .. 5 ) 
TkiCKNESS OF FIRST LAYER tCMl 
-lit' 
lG 
* ~~ 
fi' 
IF (L0R&LT~09) GO TO 110 
THE PARAt-1f.iER LOH SWITCHES lN HiE NEG.Il._TJVE STATE TO THE LINEAR 
MODEL• OTHE~WISE TO THE RADlAL ONE 
* RAD l At MODEl. 
STO~AGE 
CALCULATION OF 26 INNER RADII lCMl 
R (.26 » 
R(Ulli:RQ 
F l XED I 1d 
DO f20 I ,.,z~ :l6 
120 R( X) :: Rl I=l) -II· DXl * RIDX~HH X-ll 
CALCULATION OF 25 INNER AREAS ICM*•21 
STORAGE AREA425J ' 
TWOPl:bGl83lS53 
AREA<ll TWOP! • ( RO + VAR ~ DXl } 
00 130 1"'LD25 
130 AREA!!) 3 TWOPl * Rlil 
it 
* STORAGE 
CALCULATION OF 25 DIFFUSION DISTANCES 'CMJ 
DIFDI25l 
D!fDll) 
DO 140 l"'-:2r.25 
IJlFDll) "" 
• CALCULATION Of THE VO~UMES OF THE 2~ LAYERS (CM**3J 
STQaAGE VOLL(25l 
* 
PI:3,d41592.7 
DO 15 0 l = 1 " 2 5 
150 VOLL(I) • PI • Rll+lJ**2- PI • R(II••2 
• CALCULATION OF 25 DEPTHS OF CENTRE OF LAYER (CMI 
STQRAGf DEPTH«25) 
DO 160 l"'lt>25 
160 OEPTI-H l} ~ ( R<l i Rl I+li l I 2.@ 
GO "TO 110 
~ END OF SPECIAL PART FOR RADlAL MODEL 
110 CONTINUE 
• WITH !NJTIALIZATION Of THE 
* * LlNEAR MODEL * 
TITLE ZOUTONTTREKKING AAN EEN PROFlEL DOOR OPPERVLAKTEWATtR~ TYD IN DAGEN 
~ 
~ AREA lS SET iO UNITY {( 'l**2} 
DO l80 X 11ZS 
180 (1)81 
• CALCULATION OF 25 DIFFUSION DISTANCES tCMJ 
D I ft:H l ~ = .. 5·~UX 1 
DO 190 Ja2"'2S 
190 DIFDfl1 = ~s • DXl • 11~ + RIDXI • RIDX•*CI-2) 
C~lCULATION OF 25 DEPTHS OF CENTRE OF LAYER tCMI 
DEPTH[l) ~ 5 • D~l 
DO 200 !lll-2£125 
200 
ION OF THE ~OLUMES OF THE Z5 LAYERS (CM) 
DO 210 
;uo VOLLflt ~ AREAtll DXl RIOX 1 I 
END OF SPECIAL PART FOR LINEAR MODEL 
170 X NUE 
>t \f.!l HH lAL 
* STO~.AGE 
DO 220 
220 
FUNCTION 
ION FOR BOTH MODELS 
lON OF ~ATER CO~TcNT 1N EACH LAYER 
) 
Th DEPTH(l} ) 
{100~ .. ~0" l 
3/CM'*r>3 OF Solll 
* 
TABLE AS FUNCTION OF DEPTH 
* 
i* CALCULAHON OF THE VOLUtvlE Of VJA.TER Hl t.~CH Lt\VEti (CM**3) 
STORAGE VOLWC25) 
DO 230 X:r.> 
230 • VOLLI!I • WTCNTCIJ 
ION OF THE TORTUOSITY BETWEEI'l L!.;.YERS 
STORAGE 
00 2.4 0 I ~ l ~ .2 5 
TORTC!J ~ NLFGEN I TORTTB, DEPTHCJJ- 0.5 * OlFD(I) 
TORTTSm to.o~OG67l 11000ev0~671 
TO.RTTS IS TOiHUO.S!TY TABLE FUNCTION OF OEPT!i 
* ~ CALCULATION OF 
tt 
STORAGE 
LAYE&\5 
FFUSIVITY *TORTUOSITY * WATER CONTENT 
I UNIT OF T H'iE: l 
00 250 .!::11}&25 
WreN 
OTW\l} 
NLFGEN! WTCNTT, OEPTHII) - Oe5 • DIFP(I) 
D * TO~T t 1 l WTCN 
* PRINT-OUT OF DEPTHS OF CENTRE OF LAYERS [CM) 
WRITE DEPTH 
).00 FORMATJlHl Of CENTRE OF C.ONSECUiiVE. LAYERS-9 CM/1)5f!Q.,5>'Ht 
CALCULATION OF THE liME INTERVAL 
AS CRITER!o.~~ THE EMPTYING OF THE F!R.ST ~OX IS USED 
DELTL DXI DIFD€11 I ITORT!ll • D J 
DELTR • r RC2J**2- Rill**~ J * DIFDill/ 
( 2"' « RO + VAR 1 * TORT ( l i -lli D ) 
EDEl INSW I LOR~ ~ DELTR ~ FRDELT 
·Fl ;;,; ~M!lH ! PRDEl~ OLITDEL ! - SYSTEM ACTION = 
F2 • AJNT I Fl I DELT~ laO J - SYSTfM ACTION -
F2 • ~ NT I PRDEL I EDE~T + 1.0 I 
DELT • PRDEl I F2 
••••••••• DYNAMIC SECliON• IS REPEATEDLY UPDATED BY E~ECUTER PROGRAM **•••****** 
t>VNAt-H C 
NO SORT 
l-4 
* I REAL CONCI25) 
* CONCENTRATION lMMOLES/CM**3 OF SOIL MOISTURE) 
I EQUIVALE~CE tCONC(ll.Cl> 
CONC(NLl•CO 
* LAST CO~CENTRATION kEPT CONST~NT (MMOLES/CM**3 Of SOlL ~OlSlUaEJ 
* * CALCULATION OF THE RATES OF FLOW-OUT (MMOLES/ tDAY*CM**Z OF AREA) 
STORAGE RFL0UTI2S) 
* RATE OF FLOW-OUT tMMOLES I !DAY * CM**2 OF AREAl ) 
RFLOUT(l)mAREAtl) * DTW(l)*( CONC(l) - CONCW I I DIFDill 
* R~TE OF FLOW-OUT AT SOIL SURFACE tMMOLES I IDAY * CM**2 OF AREA) 
RFLOil : RFLOUT(l) 
DO 300 I•2•NL 
300 RFLOUT(l)•AREA(l) * PT'Wlll•tCONCtll- CONCil-ll l I DlFD.!ll 
* 
* 
• 
* 
THE FOLLOWING STRUCTURE STATEM(NTS CREATE 
Cll) lNTGAL ( INITIAL CONC .. FROM TABLE INTCNT FOR DEPTHtllt 
NET FLUX INTO LAYERII> l 
FOQ I l t 2 II .. It t ~l 
BY MEANS OF THE MACRO BLOCK DEFINED AT THE BEGINNING 
Clt C2' C3, C4~ C5, C6 = INTBl 1) 
C7, cs, C9t ClO ClltCl2= lNTB( 7) 
Cl3tCl4tCl5eClbtCl7tClB= INiBll3) 
Cl9eC20tC2ltC22tC23eC24= 1N19119> 
T0105l a tNTGRL ( OaOt RFLOTl l 
TOTAL AMOUNT OF SALT REMOVED IMMOLESl 
TELLER•TELLER+l• 
* AANTAL CALLS ON UPDAT~t T£LLER=TELLER+KEEP TELT DE lNTEGRATlESTAPPEN 
OESALTuOEBUGlleOe) 
**ill- 'IHHHH\HI-
41-
PRTPLT 
LABEL 
PRTPLT 
LABEL 
PIHPLT 
LABEL 
PRTPLT 
LAAEL 
PRTPLT 
LAF~El 
PRTPLT 
LABEL 
PRINT 
* METHOD 
RELERR 
ABSERR 
• 
FINISH 
Cl IOoo,o.so,cz c3, C4 ) 
ONTZILTlNG ~ET OPPERVLAKTEWATER 
C!). (0.,thO .. S,~IhC6, C7, CB ) 
ONTliLflNG MET OPPERVLAKTEWATER 
C9 to.,o,o .. so,clo~cll,Cl2l 
ONTllL.TING MET OPPERVLAKTEWATER 
Cl3(0eOtOe50tCl4,Cl5tCl6l 
ONTZILTING MET OPPERVLAKTEWATER 
· C17lo.o.o.so,cts~cl9tC20l 
ONTliL.TING MET OPP£RVLAKTEWATER 
C2liO.o.o.so~cz29C23tC24) 
ONTZlLTlNG MET OPPERVLAkTEwATER 
RFL0Tl9TOTDSL DELT,TELLER 
Tt.U.Pl 
Cl eOOOl 
ClmO,.OOl 
RELATIVE AND ABSOL8TE ERRORS FO~ RERUN WITH R~SlVARlABLE STEP) 
C2:sJ+l0 0 C2=-l0 
END 
TITlE ZOUTONTTREK~ING AAN EEN CYLINDER TYD lN UREN 
PARAMETEQ l0R 2 +le 
D~~AMETER DIST~2 0 
PA~A~ETER ROao.o; 
PARAMETER D•Oo0417 
FUNCTION WTCNTTa (o~o~Oe30) ClOCO.,Q 30J 
TIMER FJNTJM34eO, PRDEL=Oal 
LABEL ONTZILTING M~T 
LABEl ONTZILTING MET 
LABEL ONTZilTI~G MET 
LABEL ONTZILTJNG MET 
LABEL ONTZILTI~G MET 
LASEL ONTZ Il riNG filET 
£ND 
STOP 
ENOJ08 
CYLINCRISCl-IE 
CYLINDRISCHE 
C'i'LlNDlHSCHE 
CYL!Ni5RJSCHE 
C YLI NOR 1 SCHE 
CYL1NORISCHE 
Bul.S 
SUJS 
surs 
BU!S 
BUIS 
BUI.S 
1-5 
LABEL 
PIHPLT 
PRTPlT 
LABEL 
l,A6EL 
JON Or;; F H~Sl .ANION Aj,lj 
JO~ OF lR:Sf ANIO!~ !I'll 
GJFFUSlON OF FIRST ANION IN 
Clii«OOIO!'O 01 ~cv,. ~cJeH( ~~ I 
C5t~(OeO!t>O 01 ~C64 ,C74~CS<~) 
DIFfUSlON OF SEC Old) ANION IN 
D!ffU.SlON Of SECOND ANION J.N 
it1PULS ( 0,. !> PRDEL} 
iF(A~KEEP0LT00Q5) GO TO !000 
WRITEC6•1Dli(DEIIJ I 1 NLI 
~11;, L]fi,f SY:SiT 
A LIN SY 
A L !NEAR SY.'HfM 
.P;;, Ll NEAR S.VSH.M 
,I>, L I t~EAR SYSTf:i-1 
FORMATJlHDt35HELECTRICAL POTENTIAL BETWEEN LAYERS//)2X l3ElOQ3~* 
CALCULATION OF SOM ELECTRICAL POTENTIAL 
3&>0 
1000 
ELCPOlE>O, 
DO 3b0 I l11< 1.3 
ELCPOT;ELCPOT+DEtfl 
CONT IN\JE 
* PRINT C92,Cl02tCl12,(1 2 94~(104,(114 Cl24lRFLTltRFLT2@RFLT3 
RFLT4 TDSLlPtTDSLZP9TDSLlNoTD5l2N•DELT,TELLER,ELCPOl 
TIMER FINTIM=200GO, PRDEL=5• 
METHOD TRAPl 
FlN1SH Cll;+lO.~Cll~=lO 
END 
f<ESET LABEL 
l~ABEL 
LABEL 
LASEl 
LABEL 
LABEL 
LABEL 
LA BEt 
LABEL 
LABEL 
lABEL 
T IilE 
P,!I.RAI<iETt.R 
DIFFUSION OF FIRST CATION IN CYLINDRICAL SYSTEM 
DIFFUSION OF FIRST CATION JN CYLINDRICAL SYSfEM 
DIFFUSION OF FIRST CATION IN CYLINDRICAL SYSTEM 
DlFfU5ION OF SECOND CATION lN CYLINDRICAL SYSTEM 
DIFFUSION OF SECOND CATlON IN ClLlNDRICAL SYSTEM 
OIFFUS10N OF F!R5T ~NION IN CYLINDRICAL 5YSTEH 
DIFFUSION OF FIRST ANION IN CtLINDRICAL SYSTEM 
DIFFUSION OF FIRST ANION IN CYLINDRICAL SVSTEM 
DIFFUSION OF SECOND ANION IN CYLINDRiCAL SYSTEM 
~IFfUS!ON OF SECOND ANION IN CYLINDRICAL SYSTEM 
ION OIFFU~ION IN A CYL1NDRlCAL SYSTEM 
LOH""+l 
DIST"-'2., 
Fw~o 
TIMER fiNTI~~400w PRDEL=O 
END 
STOP 
ENOJOS 
2-l 
SlJU\GE 2 
ION DIFfUS! IN A LINEAR AND CYLINDRICAL SYSTEM 
VERSION WITH 2 MACRO BLOCKS 
PROGRAM FOR 
MACRO 
* 
* 
·• 
• 
* l 
• 
2 
• EN~AC 
• 
* MACRO 
l 
E~DMAC 
• 
DECK 
* 
TO CALCULATE THE RATES OF fLOW OUTs BOX B ~ BOXlA+l) 
A3,A4,BltB2tB3,B4=FLOW(IJ 
CJ\lCUL.IH I ON OF THE IWER,~GE CONCENTRAT l ON 
AC ( 1 >: ( +B ll itO 
AC{2» CA2+S2)*0~~>5 
.~~c' 3 l t A3·H~3 p~o 5 
AC&~J~c lfi0.5 
CALCUUn lON OF THE CD.NC~TRAT ION DIFFERENCE 
DC« l i ""Al·~Bl 
DC\2)aA2-132 
DC(3)mo\3-S3 
DC< .e,, > I1EIA-t-S4 
suclil'o. 
SUl>C"'O~ 
00 1 Jml~4 
CALCULATION OF NUMERATOR OF EQUATION (4. TIMES DIFD(IJ 
SUDCaSUOC-~OBIJl*DCIJ)*ZIJ)/AltJ) 
SOM OF ION MOBILITY· CONC. DIFFERENCE* SIGN VALENCE 
CALCUL~TION OF DENOMINATOR OF EQUATION (4) 
SUCsSUC+MOB(J)*AC(J,*Al(J) 
SOM OF 10~ MOBILITY AVERAGE CONCENTRATION * ASSOLUTE VALENCE 
CALCULATION OF EQUATION i4~ * DIFO(l) 
·DE(I)$RTF*SUDC/SUC 
LH FfERENCE ELt.CTR 1 CAL POTENTIAL 
DO 2 J:1~4 
CA'.lCULATION OF EQUATION (5) 
FtltJ) GEOMWFCIJ•HOBI IAZCJ)•(-RTF*DCIJJ-ACtJl*Zi~)*DECl)) 
RATE Of' FLOW-OUT IN t.JlMOLES!(UrHT OF TIME * CM•Ht2) 
M~CRO BLOCK FOR ~ERIAL INTEGRATION 
Cl,(2~C3.C~ ~BOXIl) 
DO 1 Jsl t:. 
( .J J .,. I F ( I~, 1 l / \IOL vJ f I ) 
Cl :HGRl C! 
Ce. !;>HGRUC! 
INTGRL C 
Ii'\TGR!~!CI 
PA~AMETER COluO 1 (02~0~ CO C04~0 
* (f)f\!C!ENTRAT101'4 SUFI.F/\CE WA'iER OR \"lATER IN. CENTRi\l. C"fUNOER 
FIXEO .. NL. 
PARAME'fER 
INITIAL 
NOSORT 
i1S 
STORAGE 
TABLE 
FlXED l;;J 
2-2 
Ol CIA't xo 01 
POSe AND m IONS CMM0LES/CM*•3 OF MOl 
0~ ~;'V'li31Q0.;. 
iHSTAMCE OF SALT BOI.ii\!OARY !,Cl\0 
RCh::O 11 0 
RADIUS C~NTRAL CYLINDER ICM,. ~0 MEANING FOR LINEAR MODEL (R0•0 
!DJl!'lll 2 
IVE INCREASE I THl OF LAYER 
NL;:;l 
~UMBfR OF LAVERS CONSIDERED (MAXIMUM•251 
LOR~~l& 
S~ ETCH fOR THE SElECT lON OF THE t<tODEl 
VAR~o<~>25 
PARAMETER FOR THE ADJUSTMENT Of TERMiNAL DIFFUSION AREA 
FROE.LT:Il!Q" ~ 
P~OPO~i!ON ~F PERMXSSlSLE flME~STEP SELECTED FOR KNTEGRAT!ON 
INITIAL SECTION TO DEFINE SI1UATION AT START OF RUN 
RTF~8@316*29l@/96500@ 
RTF~ fJOULE>tDEGREE Kl/fCCVLOMBl 
MOBS,4hMOB~ ) 
MOBS{ J a0~-04g)mOE~04P6@0E~04~6aOE-04 
!0~ MOBfLHY IN CH/.SEC BY 18 DEGREES CENTIGRADE 
1;'.{4) ttd 
lil~~i~l ~x~ = ~1 
VALENCES IONS 
DO 10 ._1131:1 
MOB lJ) INSWibOR.MOBSIJ. 600.•24.,MOBSIJI~3600~l 
;.\lt~n tz.Lnl' 
·AB50LUTE VALENCES OF IONS 
OIMENS10NS OF MODEL 
DXl { D ~T RO I 
~ RI ~iNL=l) ~ 1 l ! IDX = 1 
THICKNESS OF FIRST LAYER ~CMJ 
P LOR.LT.O ) TO l 
THE PARAMETER LOR SWITCHES IN THE NEGATIVE STATE TO THE LINEAR 
MODEL OTHERWI TO THE RADIAL ONE 
RAD 
C:AtC:UL,~TION OF 
IH 26J 
fH l )lll'RO 
DO 120 I 
120 Rt U "' R!l~l i 
CALCULATlO~ OF 2 I~N[R AREAS tCM**2) 
AR€A~J5) 
26 8?3 
,lj-
•1&-
l 30 
S·TOI~AGE 
DO 
5TANCES 
H I l 1 ) I 2 
;;;, 
STORAGE 2 LAfERS { 01 
DO lS.O 
150 Pl 
~ (ALCULAT!ON OF DEPrHs CE}.f!R£ OF LAYER \Crl) 
STORAGE DEPTH!25) 
00 160 I ;z 1 ~ Z!} 
160 DEPTH{) ( Jii Rtl U} l 
GO ro 110 
* END OF SP£C1AL PMH FO~. IAL f"lODEL 
ll Cl CONT HHJ£ 
• WITH INITIALilATION OF THE 
~ LlNEA~ MODEL * 
TITLE ION DIFFUSION IN A SOIL PROFILE. TIME IN DAYS 
~ AREA IS SET TO UNJTY (C~**2) 
DO 180 I 1»25 
lSO AREA{1l~l~ 
CALCULATION OF 2 5 fH FFUS ION DIS T AMCE.S ( CM} 
DI FD « 1} 5*!)){1 
DO 190 I"'2~'25 
190 D!FD(IJ !". Q _, DXl ¥t ( 1" 
CALCULATION OF 25 D£PTHS OF CENTRE OF LAYER (CM) 
DEPTHill • o5 • DXl 
DO ZOO ! 21125 
200 DEPTHf!l DEPTHCI- I + DIFD£1J 
CALCULATION OF THE VOLUMES OF THE 25 LAYERS (CM) 
DO Z 1 0 l "' l $ ;!! 
210 VOLLIIJ = AREAIJJ ~ DX RJDX**!I-lJ 
"' END of· SPEC! AL PART FOI. L. I NEAR MODEL 
170 CONTINUE 
WITH INifiALIZAl ON FOR NODELS 
• CALCULATION OF TER CONTENT IN EACH LAYER ICM**l!CM**3 OF SOIL> STORAGE WTCNTt2~) 
oo 2.20 r 1 25 
220 WTCNTEI I NLFGEN IWTCNTT DEPTHIJJ 
FUNCTiON WTCNTT~ (0~o~Oc30 flOOO@ G Oi 
2-4 
WTCNTT IS WATER CONTENT TABLE AS FUNCTION OF DEPTH 
CAL.CULAT!ON OF Tl'iE.. VOl_Ul-'IE OF WATER H~ tACH LAYER. ICM*lj-3) 
STORAGE VOLW€25) 
DO 230 l13ltZ5 
230 VOLWll) = VOLL!Il * ~TCNTfl) 
* CALCULATION OF THE IORTUOSITY BETWEEN LAYERS 
STORAG~ TORT«25> 
DO 240 I=h25 
240 TOATIII • NLFGEN ( TORTTB• DEPTHtll Oe5 • DIFDI!l 
FUNCTION TORTT6= (0.0~0w67), 11000.,0.67) 
• TORTTB IS TORTUOSITY F~CTOR TABLE AS FUNCTION OF DEPTH 
• CALCULATION OF GEOMETRY-WATER CONlENT FACTO~ BET~EEN 
AREA~TORTUOS!TY•WATER CONTENT/OIFFUSlON DISTANCE 
GEOMWFC25J 
lA.YEt:(S 
* STORAGE 
00 250 l•lt25 
WTCN ~ NLFGEN ( WTCNTT, DEPTH(Il- 0~5 • DIFO\Il 
GEOMWF«It=AREACl)~TORT(!)*WTCN/DlFDCI> 
* PRINT-OUT OF DEPTHS OF CENTRE OF LAYERS (CMl 
WRITE (6tl00) DEPTH 
100 FORMATllH1,41HDEPTH OF CENTRE OF CONSECUTIVE LAYERSe CM/!)5FlOe5** 
CALCULATION OF.THE TIME INTERVAL 
AS CRlTERIONt THE EMPTYING OF THE FIRST BOX 
Dl=RTF~AMAXliM0Btll~M08(2}tMOB€3),~08(4)} 
DELTL 2 DXl • OIFD(l} I !TORT!l) * DZ ) 
DELTR ~ t RC2)**2- Rll)*~2 ) * OIFDCll/ 
( 2 .. * C RO + VAR * DXl } '* TORi{l) >t· DZ ) 
EDELT 2 INSW ( LOR DELTLt DELTR ) * FRDELT 
Fl :s Af'.HNl { PRDE.L& 0\JTDEL ) 
F2 2 AINT ( Fl I OELT+ 1~0 } 
F2 = AINT ! PRDtL I EDE.LT + 1 .. 0 i 
DELT ~ PRDEl I ~2 
IS USED 
-SYSTEM ACTION-
- SYSTEM ACTlON -
TELLER:Oe 
* 
lHHHHHHI·-If-* DYNAMIC SECTION? IS RE'PEI\lEDLY UPDATED BY EXECUTER ?f<OGRA\'4 '*"*IHH!HHHH: 
OYI'4AMJC 
NOSOOT 
DIMENSION F£13t4) 
RATE OF fLOW~Our· 01MOl.ES/iUN!T OF TIME * CM**Zl) 
DC€4l,ACI4l~DEll3)~CC{4) 
CONC~ DIFFERENCE~ AVeRAGe CONe~~ DIFFERENCt ELECTRICAL POTtNTlAL• 
CHANGES IN CONCENTRATION 
THE FOl.LOWlNG ST~UCT\JRE STATEMF..HTS CREATE THE RATES OF FLOW-OUT BY 
~EAN~ OF THE FIRST MACRO BLOCK DEFINED AT THE BEGINNING OF THE PRO 
COl ~co2 ~(03 t(04 ~ell tC12 w(l3 PC14=Fl0W(l} 
Cll •Cl2 tCl3 tCl~ @(21 9(22 ,(23 tC24=rL0W(l} 
C21 ,(22 •C23 tC24 ,CJl ,(32 ,(33 tC34zFLOW!j) 
C31 ~cJ2 vC33 g(}4 tC41 ~C42 ~c43 .c44;FLOW(4) 
C41 tC42 ,(43 ,(44 ,(51 ~c52 ~c53 tC54zFLOWl5> 
2-S 
5 ~ ~4 .(61 (6} 
~en. ~ ~ (71 
en 12 rtC73 -.C74', ~cal "csz .ccn ~ca4"'FLOW<BJ 
CSl, C82 C84, C91 C92• (9], CY4 ~FL0Wl91 
C91 C94 •ClOI,(l02•Cl03tCl04uFL0WtlOI 
ClOl •Cl04 Clll 112~(113 ll~=FLOWlll) 
Clll 4 Cl2l Cl2ZrC123•Ci24 ~FL0Wll21 
Cl2l,Cl22•C123 Cl2~,Cll tCIZ ,CJ3 cr~ =FL0Wil3J 
iHf. FOLLO'P!!NG STRUCTURE ST!HEMENTS CREATE THE JNTEGRALS BY l'iEANS 
OF THE SECOND MACRO BLO(l DEFINED AF THt BEGINNING OF THE PROGRAM 
Cl ,(12 ~cl3 ~Cl4~BOX(!) 
CZI vC22 C23 i1C24"=80X\ 2 ~ 
C3l .. C.32 tC33 r.C~4,80XI3l 
C4l i?Ct~:J. ,.('14·""ii0>U4! 
(51 ~ @(5~ ~C54~BOX\~5 
C61 ~Cb3 ~c64 2 BOX€&i 
C71 •C72 ,(73 ,(74•80XC71 
C81 •CB2 83 CB4=BOX BJ 
C91 ~c92 ,(93 ~C94~80X€9~ 
Cl0l,Cl02,Cl03aC104•BOXll0J 
Clll•CllZ~Cll3tCll4•80XIllJ 
Cl2laC122tCl23•Cl24=80XIl2l 
RATE OF FLOW-OUT AT BOUNDARY IN MMOLES/IWNIT OF TIME • CM**2J 
RFtT!..,.F(ldl 
HFLT2;BF¢1~2l 
RFLf3:<;F(1~3l 
RFLT4~Fn!~t,.'! 
TOTAL /ViiOUIIH OF 
TOSll?"" HHGRl ( 0 
TOSL2P"'tNIGR.l!O 
TDSLlti,lNTGRLCO 
YDSL2N,~dNTGRU 0 
TELLEJ~r: 
IONS REMOVED (MMOLES) 
,RF!*fl) 
~RFLT2) 
RFlT3} 
~HfL14} 
• AANTAL CALLS ON P TELLER•TELLER+KEEP TELl DE INTEGRATIESTAPPEN 
10MS:aDEBUGil~0.,) 
lONSmDEBUG!2.,2 
••••~•••• END OF UPDATE ** 
* PRTPLT 
PRTPL. T 
PfHPLT 
LABEL 
LABEL 
LABEL 
PRF'LT 
PRTPLT 
l.&BEt.. 
LABEL 
PRTPLT 
PRlPLl 
P!HPLf 
Cll(O.O,O.OlvC2l CJl0 1) 
c;;uo.,o~o .. ol C6l~C7l,, ) 
C9!CO~o~o O!s-ClQl~cul (121) 
0! FFUS ION OF F H~ST C ·\ T 1 ON I hi 
DlFFUSIO~ ()!:: 
-·. 
flRST CAliON N 
DIFFUSION OF FIRST CATION fN 
ClZCO.OtQ.Ql,C22,C32tC421 
C52~D.o.O.OltC62~C72tCB21 
DIFFUSION OF SECOND CATlON IH 
!:»lFFUSJON OF SECOND CATION !M 
Cl iO@o.O.Ol,C23•C33,(43) 
(0.o~o~ol,(63sC ~C83) 
C?310@090 Ol~CL03~ l3~Cl2J} 
A LINEAR SYSTEt-1 
A l! NE:t\R SYS rEM 
A LINEAR SYSTEM 
.1\ L n~EAR SYSTEM 
$. LINEAR SYSTtM 
